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$E_{\mathrm{a}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}}= \sum_{a}^{N_{b\mathrm{m}}}.\sum_{f}^{\alpha \mathrm{c}s}\frac{p_{(a,r)}^{2}}{2m_{\alpha}}+\sum_{a}^{N_{\mathrm{t}\mathrm{o}m}N}.\sum_{\beta}^{\iota \mathrm{n}m}\sum_{r}^{\mathrm{a}\mathrm{x}\mathrm{e}\mathrm{s}\alpha}\sum_{s}^{\mathrm{C}8}\frac{1}{2}u_{(\alpha,r)}D_{(\alpha,r\lambda(\beta,s)}u_{(\beta,s)}$ (1)
$\text{ }u_{(\alpha,r)}\equiv x_{\{\alpha,r)}-x_{(a,r)}^{(0)}\text{ }p_{(\alpha,r)}\text{ },$ $\text{ }\alpha \text{ }x_{(\alpha,r)^{\text{ }}^{}(0)}$




$\mathrm{C}\mathrm{G}$ $\mathrm{i}$ $X(0$ $\mathrm{r}$ $U_{(i,r)}\equiv X_{(i,r)}-X_{(i.r)^{\text{ }}^{}(0)}$
$\dot{U}_{(i,r)}$ $\mathrm{C}\mathrm{G}$
$U_{(i,r)}= \sum_{\alpha}^{N_{*\mathrm{r}\mathrm{m}}}\sum_{s}^{u\cdot \mathrm{s}}f_{\langle\lambda\langle\alpha,s)}i,ru_{(a.s)}$ (2)
$\dot{U}_{(i_{J})}=\sum_{\alpha}^{N_{\mathrm{t}\mathrm{o}m}}..\sum_{s}^{\mathrm{s}\epsilon \mathrm{s}}f_{(i.r).(\alpha.s)}p_{(\alpha,s)}/m_{\alpha}$ (3)













$3N_{\mathrm{C}\mathrm{C}}\mathrm{x}3N_{\mathrm{a}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}}$ $\mathrm{N}$ $\mathrm{f}$ $\mathrm{N}$
$\mathrm{C}\mathrm{G}$
$u_{\langle a,r)}= \sum_{i}^{N_{\mathbb{C}\mathrm{G}^{l}}}\sum_{s}^{\mathrm{x}\mathrm{e}\mathrm{s}}[\mathrm{N}^{\mathrm{t}}]_{a,\prime\lambda(i,s)}U_{(i,s)}$ (6)
$\mathrm{t}$ (2) (6) $\mathrm{N}$





$E_{\mathrm{C}\mathrm{G}}=E_{\mathrm{i}\mathrm{n}\mathrm{t}}+ \frac{1}{2}\sum_{i}^{N_{\mathrm{C}0}}\sum_{j}^{N_{\mathrm{C}\mathrm{Q}l}}\sum_{r}^{\mathrm{x}\epsilon\epsilon \mathrm{a}}\sum_{s}^{\mathrm{x}\mathrm{e}\mathrm{s}}(\dot{U}_{(i,r)}M_{(\lambda(j,s)}\dot{U}_{(j,s)}+U_{(i.r)}K_{(i,r\lambda(j.s)}U_{(j.s)})i,r$ $(9\rangle$





(11) $\mathrm{m}$ 3 $N_{\mathrm{a}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}}\cross 3N_{\mathrm{a}\mathrm{t}\mathrm{o}\mathrm{m}}$ $\mathrm{m}$
$m_{(\alpha,r),(a,r)}=m_{a}$




$P_{1t,r)} \equiv\frac{\partial E_{\mathrm{C}\mathrm{G}}}{\partial\dot{U}_{\{l,r)}}=\sum_{j}^{N_{\mathrm{C}\mathrm{O}}}\sum_{s}^{\mathrm{a})(\epsilon \mathrm{s}}M_{(i,r\#(j,s)}\dot{U}_{(j.s)}$ (12)
$\mathrm{C}\mathrm{G}$
$H_{\mathrm{C}\mathrm{G}}\equiv E_{\mathrm{C}\mathrm{G}}-E_{\mathrm{i}\mathrm{n}\mathrm{t}}$





$K_{(i,r\}(j,s)}= \#\mathrm{f}(\mathrm{D}+\chi \mathrm{I})^{-\iota}\mathrm{f}^{\mathrm{t}}\int^{1}]_{i,r),(j,s)}$ (14)




















CG ( (13) 2 )






























$\mathrm{C}\mathrm{G}$ $i$ , $i$ $R_{(i,j),r}’$ $R_{(i,j),r}’\equiv Q^{(i,j)}r,sR_{(i_{\dot{\ovalbox{\tt\small REJECT}}}).s}\mathrm{a}\mathrm{x}\mathrm{e}\mathrm{s}$,
$\mathrm{C}\mathrm{G}$
$E_{\mathrm{c}\mathrm{c}^{\propto)}}|=- \sum_{j}^{N_{\mathrm{C}(j}N}\sum_{j\cdot i}^{\mathrm{c}\mathrm{c}^{\backslash \mathrm{a}},}\sum_{r}^{\mathrm{x}\epsilon \mathrm{s}}\sum_{s}^{\mathrm{a}\mathrm{x}*\mathrm{s}}(R_{(i,j)r}’-R_{(i_{\dot{\text{ }}}).r},(0))\kappa_{(i,\downarrow(j,s)}(’.(0))R_{(i,j)_{S}}^{t},-R_{\{i,\dot{\text{ }})_{S}}$
, (18)










$\mathrm{L}\mathrm{x}$ 0.0 $..-:.:::_{-}^{^{\circ_{\mathrm{x}\mathrm{x}}}}--’..\cdot.(\mathrm{N}l\mathrm{m})$ $- 0.25$
1: $\mathrm{x}$ 1%
(x,y)\sim$(1400,1200)$A $30\mathrm{A}_{\text{ }}$











$+ \sum_{\mathrm{d}\mathrm{u}\mathrm{s}\mathrm{t}\sigma}\{E_{\mathrm{M}\mathrm{D}}^{\mathrm{c}\mathrm{l}\mathrm{u}\mathrm{s}\mathrm{t}_{\mathrm{G}}\mathrm{r}}(\mathrm{r}_{\mathrm{c}\mathrm{l}\mathrm{u}\mathrm{s}\mathrm{t}\mathrm{c}\mathrm{r}})-E_{\mathrm{C}\mathrm{G}}^{\mathrm{c}1\mathrm{u}\mathrm{s}\mathrm{t}\epsilon \mathrm{r}}(\mathrm{r}_{\mathrm{c}1\iota \mathrm{r}\mathrm{t}\epsilon \mathrm{r}})\}$
(19)
” $\mathrm{P}_{*11}$ $\mathrm{r}_{\mathrm{d}\mathrm{u}\epsilon \mathrm{t}\epsilon \mathrm{r}}$ ,
$\mathrm{P}_{\mathrm{c}\mathrm{l}\mathrm{u}\mathrm{s}\downarrow \mathrm{S}\mathrm{f}}$
53
$H_{\mathrm{C}\mathrm{G}}^{\mathrm{s}\mathrm{y}\mathrm{s}\mathrm{t}\mathrm{e}\mathrm{m}}\equiv E_{\mathrm{k}\mathrm{i}\mathfrak{n}}(\mathrm{p}_{\mathrm{a}11})+E_{\mathrm{C}\mathrm{G}}^{\mathrm{s}\mathrm{y}\mathrm{s}\mathrm{t}\mathrm{e}\mathfrak{m}}(\mathrm{r}_{\mathrm{a}11})$ CG $E_{\mathrm{k}\mathrm{i}\mathrm{n}}$











( buffer ) buffer
$H(\mathrm{r}_{\mathrm{a}11},\mathrm{p}_{\mathrm{a}11})\equiv H_{\mathrm{C}\mathrm{G}}^{S)}\alpha\epsilon \mathrm{m}(\mathrm{r}_{\mathrm{a}11},\bm{1}_{\mathrm{a}11})$









$\mathrm{C}\mathrm{G}$ ( $\mathrm{C}\mathrm{G}/\mathrm{M}\mathrm{D}$ ) $20\mathrm{A}$
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